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p(r)-差1偏 (r) l2 - - (1)
と表わすと,pの汎関数 としての全エネルギーの停留条件から,仇 の決定方程式
- Hartree-Fock-Slaterの方程式 - ,
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東大 ･理 鈴 木 増 雄
1.はじめに
約 15年程前に,大型の電子計算機が使えるようになった時,相転移の統計力学をコンピュ
ーターで解いて見ようと考えた｡すぐ思いついたのは,小さな系の状態和を厳密に求める方法
であった1.)しかし,これには,限界のあることがわかった｡スピン数NがN-27位のイジング
模型の状態和を求めるのに,その当時の東大の大型計算機で2時間半もかかった｡〃を少しず
つ大きくして,比熱等が漸近的にどう変化するかを調べて,臨界現象を研究しようとすると,
どうしても,もっと大きなNk対して計算する必要にせまられ,モンテカルロ法に頼らざるを
得なくなった｡イジング模型のように,古典的に単に状態に関する和がとれる場合は,比較的
簡単であり,世界各国で多くの計算が行われた｡
ところが,量子スピン系の統計力学になると,まず,ハミル トニアン〟を対角化してから,
状態和を計算しなければならず,まともに計算出来るスピン数NQも せいぜい,N≦20である｡
これでは,ハイゼンベルグ模型のような量子スピン系の臨界現象の研究は,とても覚束無い｡
何とかして,量子スピン系のモンテカルロ･シミュレーションが出来ないものかと長年考えて
いたところ,模型の等価性を研究している際に,それが可能であることに気がっいた｡要する
に,d次元の量子スピン系を(a+1)次元のイジング模型 (多体力も現れる)に変換する方式
である2.)～4)
このように,一見困難と思われていたような計算が実際に可能であることが-たん示される
と,世界各国で競って多くの計算が行われるようになった50)～16)
大型計算機の発達と共に,上にあげた量子系のモンテカルロ･シミュレー ションの例のよう
に,何をどんな方法で計算し,そこから,どんな物理をひき出すか,逆に,どんな現象を兄い
出すのには,どんな方法が計算機を使 う上でもっとも有効かという,言わば,
｢computationics｣
とも呼ぶべき分野が必要になり,大きく発展するであろう｡以下に述べる事は,その一つの試
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